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Важливим напрямком у розвитку харчових продуктів, що містять функціональні інгредієнти у вигляді біологічно активних речовин з високою реакційною здатністю є створення раціональних, безпечних, енерго- та ресурсозберігаючих технологій, що дозволяють керувати процесами асиміляції та дисиміляції нутріцевтиків в організмі людини. Одним з таким напрямком – глюкуроновий, він є одним з найбільш лояльних шляхів виведення токсинів з організму. Для його реалізації,  необхідно залучити фермент УДФ глюкуронозилтрансферазу також залучаються ферменти ацетил КоА, амін N-ацетилтрансфераза, сульфотрансфераза, глутатіон S-трансфераза, цистеїн-кон'югуючі β-ліази. 
У зв'язку з тим, що у всьому світі відмічається зниження ферментної активності, тобто в організмі людини глюкуронова кислота синтезується слабо, починаючи вже з 25-ти річного віку, необхідним став пошук зовнішніх джерел глюкуронової кислоти і вивчення механізму їх засвоєння в організмі людини. Для цього в першу чергу було проведено квантово-хімічне дослідження, що  дозволило обгронтувати доцільність розробки в подальшому харчових середовищ до складу яких входить глюкуронова кислота (рис.1).
Методи дослідження. Вивчення квантово-хімічної моделі глюкуронової кислоти здійснювалося напівемпіричним методом РМ3 у фазовій фазі за допомогою програми Gaussian-09.  Візуалізація проводилася за допомогою програми GaussView-5.0.
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Рис. 1. -  Глюкуронова кислота
Результати та обговорення.  Оптимізацію геометрії здійснювали для пошуку стійких молекулярних структур і перед початком молекулярно-динамічних експериментів. За допомогою напівемпіричних і квантово-хімічного методів розраховано поверхню потенційної енергії фрагмента молекули глюкуронової кислоти.  За результатами проведеного конформаційного аналізу глюкуроонової кислоти було вибрані найбільш стійкі конформери, що можуть бути використанні для наступної побудови димерів та тетрамерів з іонами Са2+. Поверхня потенційної енергії фрагмента молекули глюкуронової кислоти є потенціалом взаємодії в ізольованій молекулі атомних ядер. В мінімумах на поверхні потенційна енергія має тільки позитивне значення. 

Таким чином, теоретичне дослідження квантово-хімічних характеристик глюкуронової кислоти підтверджують здатність розчинятися в розчинах і змінювати в бік підвищення активну кислотність суміші. Можна сказати, що молекeла глюкуроної кислоти може бути використана для створення іммобілізації полімерних матриць біологічно активних речовин, які в свою чергу можуть знайти своє застосування в харчовій промисловості в якості регулятора функціонально-технологічних властивостей готових виробів.

